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CsI 1,00 mol% CsBr 4,49 mol%
CsCl 15,06 mol% CsF 32 mol%
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CsCl 7,5 mol% CsCl 7,5 mol%
CsCl 1,5 mol% CsCl 15 mol%
gCs-Cs(r) gCs-Cl(r)
gCl-O(r) gO-O(r)
    	
 	  	
  	  gij(r)
 	  !  "#  	   	 !$ !  %&'(' !  !
      	     !  "#$   gClO(r) 
!! )	 	
	 	 	  * +  $     	
 ,!- !. 	 /  	  
 ! ..! 	 	

 0   	 	 ) 1     2!
! 3 
!!	   4  1 ! 44	  $   gOO(r)

!!		 & 4!  #! . 	$    %&'5' 66789 :)  	

  	
)#)  ;<5' !$  	
  %&'(' !     )#))$ 
 	 )#)  : ! !  	: 	  	 $ ! 	 	
   	 

   	$  	 	   1!$ : 	 $  	
1 	 	
 == 	  : 	 :   ) 4!   
)	  :)  	
	 	4    	 	 #!$ !  
): !! 	:  	4	 &   !
	 	  
  	 




 		   	     	
  !""# $ !%" & Rw  	
R FN (Q)                       
	
    	  
  	  




 	     
   


       
    
      	     
   Rw  	
        
	
          
	 
!"" #     
	
 	  $	 % #&'' #'(  	
  
  	#  $  )'
 )     	 
!"  )	*     	

#' $   +
  & ,  	     	 
!""   F (Q)+
  '      	    '
'  -   '




    '
 F (Q)+"  #   Rw  	
    +
(         + 	
   .'
/  # 	




$( , Rw  	
  	 # !"    )&*
Riw =
√







 $	 ycalci (x) ) y
exp
i (x)   	 )     	 
 ()'   
χ2n+' 
 $	 $ 	"  $ #   #4
 !")  '
 F
N(Q)+ ' F X(Q)+ #  
+& 
 " gij(r)+ 0, 
 	
    '   5 '$ $ 	" R  	

) 		 + 	
 67893 , 1: ' 18  	   $ " 
#' !  &
 # ' '
#  )   Rw  	
	 '
'' !    	 
!"   
	  , #!  	    "  $&
;








   '  	  	#  )   $	     ' 	!  
	 # )    	# 
  '   ' 
 ()'
 '(   '
' 0
 $ 3  	
     $	 $
	    <=>+?+
 	!
     Rw  	
  $'  @A?>?+1%%:+
 	#' ,  	 '
'
$  	 Rw '
' $
	  BC 	#    $  
  <?D-+
 '     @A?>?+1%%:+
 	#' ,	       $	
:1
  	 
 		   	      	
 !"# $ " % Rw !	














   
     	 
 	
    
  





&' 		 	 ()*+* ,,-./ %  "  0 1
 !		 	 2	 03 2# 	 ./ %      
 #
2	 %	    	 	  	 $ 4 "
	 %	  # 2	 #	  	 	    3  	 5
	  				
4 ! " 		 	3 2# 	 "  				 	
  	  	3 	# 	 	 	  0 #
 "3 3 2#  #   	   	 

 	   	    		 #"  
!	0 4  #  	  !  #	 0
   	 






 3 	  03 2#   		3 2# %" 	
0 		  # 	 1&  
  03 2# 2	
	 	   !"# " 1&3 	 	     2	2		 6%%
    2 2		 	 0 		%  	% #
4 	  	 1& 	%   	   	
2	 3 2 	 2		  % 	   	 
3  	  	 7 "
(2  	 	0#03 2# 2 " 	  gij(r) 3  2
8   0 3 2# 	  	  		  # !  	 
02	 03 2# # 	 	 3 	# 	 			 %3
-9
  	
              
           
   	     ! "  # $ 
   $ "!
 %% &       !    

 %     & ' &(     "
&     !  "&  &  %

  $%   & & $ ! 
     
  Rw "      %$   ) *+,  *++ 
   #  	    &% $ Rw " &  
    -'.(   	
$ %&  -'.( %%    

      )   %   /0 '      gij(r)

(     %% &% Rw "     
    ) "$         
    ) Rw "    
 "&  !  $  































































CsCl 1,5 mol% (swm4-ndp rig.)
Rw(RMC)=3,3




CsI 1 mol% (tip4p-2005 flex.)
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CsCl 1,5 mol% (swm4-dp rig.)
Rw(RMC)=4,3




CsCl 1,5 mol% (SPC/E flex.)
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